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KPL2.1: ESIMERKKI 4 MOLEKYYLIKAAVAN RATKAISEMINEN MOOLIMASSASTA

Spektriaineelle jonka suhdekaava
on C;H,O

m/z arvo molekyyli-ionin
moolimassan ja varauksen
itseisarvon suhde

Suurin piikki vastaa yhdisteen
molekyylimassaa

Suhteellinen osuus (%)

N

100

90

80

70

60

50

40

30

20

10

V

20

50

m/z

60



MALLIRATKAISU
Suhdekaava = C3HgO
M(yhdiste) = 58 g/mol

Lasketaan yhden suhdekaavayksikon C3HgO moolimassa.
M(C3HgO) = (3-12,01+ 6 -1,008 + 16,00) g/mol = 58,078 g/mol.

Ratkaistaan, kuinka moninkertainen koko yhdisteen moolimassa on suhdekaava-

yksikon moolimassaan verrattuna. Ratkaisu saadaan laskemalla x:n arvo lausekkeesta

x + 58,078 g/mol = 58 g/mol.
= x=1,001

Ratkaisusta voidaan paatella, ettd yhdisteen moolimassa on yhta suuri kuin
suhdekaavayksikén moolimassa. Taman perusteella yhdisteen molekyylikaava on

sama kuin suhdekaava.

Vastaus: Molekyylikaava on C3HgO.



2.2 RAKENNEKAAVA

Molekyylikaava kertoo atomien
todelliset lukumaarat molekyylissa

Rakennekaavasta selviad atomien
valiset sidokset

Rakennekaavan avulla voidaan antaa
yhdisteelle sen tdsmdllinen nimi

Tiivistetty rakennekaava ei naytd
kaikkia sidoksia, mutta atomien
keskindinen sitoutuminen voidaan siita
padtella

(o)
H\C.»'H H H\ ,H ITI H
~— T Ny JC\ /C:
HH,Q 0. H” .07 "H
H
(a) (b)

Butanoli: CH,-CH,-CH,-CH,-OH tai CH,CH,CH,CH,OH



Viivakaavassa piirretadn ndakyviin
hiiliketju sekd funktionaaliset ryhmdat ja
muut atomit jotka ovat rakenteen
kannalta tarkeita

Tietokoneet ovat mahdollistaneet monet
erilaiset molekyylimallinnukset
laskennallisesti seka 3D- muodossa

Tietokonemallinnusta kdytetddn apuna
paljon teollisuudessa

Huom! Mallinnukset ovat vain suuntaa
antavia ja tulokset on varmistettava aina
tutkimuksella

OH

Kuvassa Ibuprofeenimolekyyli erilaisin mallein



MOLEKYYLIMALLIEN VAREILLA ON MERKITYS

Varit!

Hiili = musta

Vety = valkoinen
Happi = Punainen
Typpi = Sininen
Rikki = Keltainen

Halogeenit = Vihred (yleenso)




